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機 EL 発光材料の創出をその目的として位置づけている。  
 












第 2 章では、第 1 章のモデルを発展させ、第 1 章を含め従来の電荷輸送理論で考慮
されていなかった、最高被占軌道 (HOMO)や最低空軌道 (LUMO)以外の分子軌道 (MO)の





第 3 章では、第 1 章および第 2 章で用いた計算手法や計算コストについて議論され
ている。本論文の多階層計算は非晶系を扱うため、周期境界条件を適用可能な結晶系
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とは対照的に、非常に大きな系を計算に用いる必要がある。そのため、計算コストの
削減を目的に半経験的分子軌道法が一部用いられている。本章では多階層計算に用い





第 4 章では、有機 EL 素子の特性に影響する薄膜中の分子配向について、固体核磁気
共鳴分光法 (ssNMR)を用いた分子レベルの解析を実現している。従来、薄膜のような極
微量試料に対する ssNMR 測定は低感度ゆえに困難であったが、この問題を動的核偏極















第 6 章では、第 5 章と同様の設計要件に加え、青色発光材料に求められる高い一重
項エネルギーを同時に満たす TADF 材料を開発している。本章の発光材料は、深い
HOMO を有するカルバゾール誘導体骨格と浅い LUMO を有するキサントン骨格を連結
することで、HOMO–LUMO の空間的分離と高い一重項エネルギーを同時に満たしてお
り、小さな ΔEST、高い発光効率、青色発光を共立している。本発光材料を用いた青色



























3. 有機 EL の特性に影響する薄膜中の分子配向について、動的核偏極 (DNP)固体核
磁気共鳴分光 (ssNMR)法を用いた解析を実現している。NMR の低感度の問題を












として価値あるものと認める。また、令和 2 年 2 月 13 日、論文内容とそれに関連し
た事項について試問を行って、申請者が博士後期課程学位取得基準を満たしているこ
とを確認し、合格と認めた。  
 
